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する組成 Li3Zn0.5GeO4 において過剰 Li イオンが Ge イオンから遠い格子間サイトを占有
した場合にエネルギーが安定化することを明らかにしている。そして、そのエネルギー
分布に基づき、Li4GeO4 が規則的なカチオン配置を形成するのに対し Li3Zn0.5GeO4 は不
規則なカチオン配置を形成し易いことを示している。  
 
第３章では、先ず、組成 Li3Zn0.5GeO4 のイオン伝導機構について、Li ジャンプのエネ










Li2+2xZn1−xGeO4 (0 ≤ x ≤ 1)のイオン拡散挙動を解析している。FPMD 計算で得られたイオ
ンの平均二乗変位から拡散係数を算出できる。計算の結果、Li イオンのみサイト間の移
動がみられ、他のイオンは移動しないことを確認している。 FPMD 計算における温度は
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シミュレーション時間数十ピコ秒で統計的に有意な拡散係数が得られる 1200 K 以上の
高温域に限定しているものの、得られた Li イオンの拡散係数の外挿値が低温域の実験値
を再現することが示されている。これは高温域と低温域でイオン伝導機構が等しいこと




















て温度 1600 K での拡散係数、相転移温度、不規則構造の体積を評価している。この手法
は構成元素や組成が異なる 72 化合物からなる LISICON 系酸化物群に適用され、温度 373 
K でのイオン伝導度を系統的に予測した結果、γ構造を有する Li4GeO4 が LISICON
（Li3.5Zn0.25GeO4）に比べて伝導度が約 5 倍に向上すると予測している。  
 
 第５章は結論であり、本論文で得られた成果について要約している。  
 
 
 
 
 
